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Jellium 電極を用いた場合の一般化 Bloch 状態の計算手法についてそれぞれ述べた。次に、新たな電気伝導特性計算





の解釈ができることを示した。また、OBM 法と LS 法を用いて計算速度の比較を行い、LS 法によって従来よりも効
率的な計算が可能となることを実証した。 
 第６章では、別のアプリケーションとして、C2H2 分子が吸着した Si(001) 表面の STM 像のシミュレーションを
行った。その結果、実際の幾何構造ではより高い位置にある C2H2 分子像よりも bare Si-dimer 像の方が明るく見え
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るという実験結果と符合する計算結果が得られた。これは、C2H2 分子が吸着することで、トンネル電子の伝導に大
きく寄与する Si-dimer のπ-state が終端化され、探針へ伝導するトンネル電流が減少するためであることを示した。 
 第７章では、本研究で得られた成果をまとめ、本論文の総括を行った。 























⑶ C2H2 分子が吸着した Si(001) 表面における STM 像のシミュレーションを行い、実際の幾何構造とは異なる
STM 像が得られるという実験結果と一致する像が得られることを示している。さらに、トンネル電子がどのよ
うなエネルギー準位や空間経路を介して伝導しているかという解析を行い、STM 像が得られるメカニズムにつ
いて論じている。 
 以上のように、本論文は、ナノ構造体における高精度・高効率電気伝導特性計算手法を確立し、ナノ構造体におけ
る電気伝導特性の量子力学的な挙動を理論的に示すことにより、本手法の有用性を実証するものであり、次世代の電
子デバイス開発に寄与するところが大きい。よって本論文は博士論文として価値あるものと認める。 
